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 We had reported a scheme that obtains solid-liquid, liquid-gas, or solid-gas equilibria of a Lennard-Jones 
12-6 system through constant-pressure molecular dynamics simulations (Kataoka and Yamada, 2014-2015). 
This article shows a continued report about more-improved details of the scheme: Primary, an initial 
conﬁguration that contains both fcc crystal phase and the gas phase in an elongated rectangular unit cell is 
developed. The conﬁguration can obtain solid-gas equilibrium rapidly at the low pressure. Secondary, a 
dependence on the crystal orientation for the solid-liquid or solid-gas equilibria is investigated. Although the 
solid-liquid equilibrium temperature slightly depends on the crystal orientation, the solid-gas equilibrium 
temperature is hardly so. 
 





 我々は既報 [1, 2]の通り，初期配置を工夫した定圧分










2.1 Lennard-Jones 12-6 ポテンシャル 
 本研究では，Lennard-Jones (LJ) 12-6 ポテンシャル 
























エネルギー /ε，長さ /σ，温度 /εk-1， 
圧力 /εσ -3，数密度 /σ -3，時間 /τ 




 NpH-MD では，系に含まれる粒子数 N，圧力 p，
およびエンタルピー H が一定となる NpH アンサン
ブルが構成され， 
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2.3 二相平衡を得るための初期配置 
2.3.1 基本セルの構造 
 本研究は，LJ 12-6 系の固液，気液，または固気の
二相平衡をそれぞれ得，そこからそれぞれの相境界
を求めることを目的とする。そのために，ある設定







 図.1 の (a)および (b)は，昨年度の報告でも示した
二種類の初期配置である。(a)は，密度 1 σ -3 の fcc
完全結晶の上下に長い真空領域を貼り合わせた構造




よび気液平衡が得られる p3 < p < pcの圧力範囲で，





晶相と気相の長さの比は 1 : 99 とした。これは「S99G」
























   
 
(a) an fcc crystal and a 
vacuum, "S9V" conﬁguration 
(b) coexistence of an fcc 
crystal phase and liquid 
one, "SL" conﬁguration 
 
(c) an fcc crystal and a gas phase, "S99G" conﬁguration 
図.1  二相平衡 NpH-MD における初期配置 
Fig. 1  The initial conﬁgurations of two-phase 
equilibrium NpH-MD. Three-dimensional periodic 
boundary conditions are assumed. 
 
 
表.1  初期配置の選び方 
Table 1  To choose an initial conﬁguration, we 
compare the set pressure p with a triple point 
pressure p3 and/or a critical pressure pc. 
set pressure p initial conﬁguration 
pc < p Fig. 1 (b), "SL" 
p3 < p < pc Fig. 1 (a), "S9V" 
p < p3 Fig. 1 (c), "S99G" 
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図.2  界面における fcc 結晶の方位；(a) {100}面，
(b) {111}面，(c) {110}面 
Fig. 2  Orientations of fcc crystal particles on the 
surface; (a) {100}, (b) {111}, and (c) {110}. 
 
表.2  基本セルに含まれる粒子数 
Table 2  Numbers of particles contained the unit cells. 
 N 
 {100} {110} {111} 
SL 1000 980 1008 
S9V 1000 980 1008 
S99G 1000 (fcc) 




様である。NpH-MD の計算時間刻みは 4.70 × 10-4 τ
または 9.41 × 10-4 τ ，計算ステップ数は 100〜 2500
万ステップ (気相が含まれる系では長い計算を要す















3.1 低圧における S99G 初期配置の有効性 
 図.3 および図.4 に，{100}の初期配置を用いて得
られた相図を示す。図.4 は三重点付近の拡大図であ
る。実線は，それぞれ既に報告されている蒸気圧曲
線 [3]，融解曲線 [4]，および昇華曲線 [5]の状態方程式
(equation of state; EOS)である。 









図.3  NpH-MD によって得られた LJ 12-6 系の相図 
Fig. 3  Phase diagram of a Lennard-Jones 12-6 
system obtained through the NpH-MD. 
 
 
図.4  NpH-MD によって得られた LJ 12-6 系の
相図 (三重点付近を拡大) 
Fig. 4  Phase diagram of a Lennard-Jones 12-6 
system obtained through the NpH-MD. A 
magniﬁcation around the triple point is shown. 
◇: previous work[2] 
□: this work 
lines: EOS [3-5] 
{100} surface 
◇: previous work[2] 
□: this work 
lines: EOS [3-5] 
{100} surface 
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図.5 初期配置が S99V の場合と S99G の場合の，体
積の緩和過程の比較 (Ref. [2]の図 14 と同じ) 
Fig. 5 Comparison of volume relaxation by the initial 
conﬁguration: this ﬁgure is same as Fig. 14 in Ref. [2]. 
 
3.2 固液および固気平衡温度の結晶方位による違い 
 図.6 および図.7 に，固液および固気平衡を得た計
算について，平衡温度 T の結晶方位による比較を示
した。図.7 は，EOS による相境界温度 TEOSに対する
相対偏差 (T − TEOS) /TEOS を百分率で示している。そ
れぞれの計算における温度のゆらぎは高々10-2 εk-1
程度，割合でも 1% 程度なので，NpH-MD の結果は，
このゆらぎの範囲内で EOS によく合っていること
が分かる。 






















Fig. 6  Comparison of the solid-liquid and solid-gas 





図.7  結晶方位による，平衡温度 Tと状態方程式
[4, 5]による相境界温度 TEOS との間の相対偏差 (%)
の比較 
Fig. 7  Comparison of the phase equilibrium 
temperature by the orientation of the fcc crystal. 
Relative deviations to the phase boundary temperature 









S99V, T0 = 1.761 εk -1 
S99G, T0 = 1.321 εk -1 
p = 4.73 × 10-5 εσ -3, 
{100} surface S99G, T0 = 1.521 εk
-1 




lines: EOS[4, 5] 
20 




Fig. 8  A snapshot of the solid-gas equilibrium. The 
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